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"ーιαα s r s . 
ここでu九(収αU州rけ)戸三訂X(aα町 r)-一x点泌j:位&乱:ど己ι，rいけ)とP(伊α，
動量のr方向成分(仕r:芯xぷz吟)を表す。 mα は原子αの質量、 Na:ωmは原子数、 D(α，r)，(β，s)は原
子系の動力学マトリクスの成分を表す[28]。
原子系と同様に CG粒子 iについての平衡位置Xどんからの変位の r方向成分を
U(ムr)三X(ir)-xg)、速度をU(ムr)と定義する。ここで原子と CG粒子を結びつける次の
ような関係を仮定する。
U(;，r) = LL.f(i，r)，(α，s)U(a，s) (2) 
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と定義し、その束縛を与えたカノニカルアンサンプルを考えることで、粗視化粒子系
(以下CG系と呼ぶ)のエネルギーは次のように定義される。








3NCG x3N伽 nの形状マトリクスNからfを導く方法を紹介する。 Nを用いた原子と
CG粒子の変位の関係式は、次のように表される。




N∞axes Na旬maxes芝LN(州内)U(ん)= ff'ff[NN1t，rMμ)f(川内)U(山) (7) 
NNtは対称行列なので逆行列をもっ。これより fとNの関係は次のように得られる。
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ここでEιιin出1I 三 3刻(N，べatω.om 一NC印G)k凡BTである。式(9)中のKとMはそれぞれCG系の剛性マト
リクスと質量マトリクスで、 3NCGx3NCGの対称マトリクスである。それぞれfを用い
て次のように表される。
K(;，r)，{js) = [(fn-1fl tl ](i，r)，{js) (10) 
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I 第 1項は平衡状態における原子振動を表しており CG粒子の変位とは関係ない。
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と定義すると、 CG系のハミルトニアンHCG三 ECG-Eint は次のようになる。
1 Nr【 Nrr. axes axes / 唱











































例として、 2次元アルゴン系を考える。原子間ポテンシャルには Lennard-J ones 
ポテンシャルを用いる[7，8]。
v =4&[(~r -(子J (15) 





を図 1中の白丸に示す。上図と下図はそれぞれ、 Kのxx成分と λア成分を表している。






設定し CG変換を行った(図 2)。系に含まれる原子数は 324個で粗視化比率が同じ
になるように 9個の CG粒子を設定した。図 1中の黒丸が仮想系の剛性マトリクス値
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である。 K 、K ともにオリジナル系(白丸)とほどよい一致を示している。要素
砂
の最大誤差は約 15%であるが、系のエネルギー変化において最も寄与が大きいKxxの
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が三角格子で平衡状態をなす。この系に対し 4.1節と同様の方法で、 3600個の CG
粒子を正方形様格子に配置し CG変換を施す。原子系、 CG系について、系の左下の
微小領域に対し平衡位置から 1.5Aの変位を与えたときの弾性波伝播を、分子動力学


































ー-輔機器 σ (N/m) 





























ーーーー 噌ー σx (N/m) 
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図4:梁系に対し片側の辺を持ち上げる変形を加えた時の応力分布。系のサイ
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粗視化比率を CG:atom=l:1とし CG粒子位置と原子位置を a致させる。今、いくつ
かのクラスター領域を含んだCG系、つまり粗視化粒子/分子動力学ハイブリッド系の
ハミルトニアンH(raJ1，p aJl)を次のように定義する。





Hおlem 三 Ekjn札I)+E足吋ral)は系全体の CGハミルトニアンで、 Ekjnは系の運動エネ
??
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全系の力計算 (CG/MDハイブリッド系)
















CG粒子間相互作用を求めるための仮想系。 (b)CG領域 1に属する CG粒子と
CG領域2に属する CG粒子の聞の相互作用を求めるための仮想系。 (c)CG領
域3に属する CG粒子間相互作用を求めるための仮想系。図(a)、(b)、 (c)にお
いて、白丸は粗視化前の原子、濃い灰丸は CG領域 1に属する CG粒子、薄い





CG領域 1に属する CG粒子、薄い灰丸は粗視化比率 CG:atom=1:4のCG領
域 2に属する CG粒子を表す。原子クラスターに属する原子数は 888個、 CG
領域 1、2に属する CG粒子総数は882個で、総粒子数は 1770個となる。
， 一一一一一T
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固定面からの距厳 (A)









































































(35) V(r) = L akl(η-rXrk -rr 
























し、残りを CG領域とする。 CG領域のうち、 CGIMD境界面から 30Aの領域を粗視
化比率 CG:atom=1:1とし原子位置と CG粒子位置を一致させ、残りの領域は粗視化
比率 CG:atom=1:2として CG粒子を均等に配置する。この結果、原子クラスター領





















































αl -36.559853 1.180000 
α、 62.416005 F二 1.150000 
a3 -13.155649 r3 1.080000 
α 4 -2.721376 r4 0.990000 
a5 8.761986 r5 0.930000 
α h 100.0000 19 6 0.866025 
AJ 72.868366 RJ 1.300000 
Aヲ -100.944815 Rラ 1.200000 
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